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論 文 内 容 要 旨 
 
第 1 章 序論 
 一致溶融組成のニオブ酸リチウム(以下 LN と表記)は優れた非線形光学特性や圧電特性を持つ。
この特性を利用して，入射した光の波長を変える波長変換デバイスや特定の周波数帯域の電気信
号を取り出す表面弾性波デバイスの基板材料として利用されている． 






学的解析を行い (第 2 章)，これに格子定数測定を組み合わせて点欠陥形態を明らかにする手法
を新たに考案した (第 3 章)．さらに，解析された不純物添加した LN の点欠陥形態を基に，
キュリー温度 (Tc) と点欠陥の関係について明らかにした (第 4 章)．また，LN 結晶中に取り込
んだ不純物を還元することで酸素欠陥を形成させ，Tc を制御する方法を考案し実験で確かめた 
(第 5 章)． 
 





A ：  {[LiLi]1-5x-jy[NbLi]x[MLi]y[VLi]4x+(j-1)y}[NbNb]O3 と構造 B ： {[LiLi]1-5x-(j-5)y[NbLi]x[VLi]4x+(j-5)y}{[NbNb]1-
y[MNb]y}O3 のみが熱力学的に存在しうることが明らかとなった．構造 A においては，不純物濃度
増加に伴いフォトリフラクティブ効果の原因となる NbLi 濃度が減少するが，反対に構造 B にお
いては，不純物濃度増加に伴い NbLi濃度が増加することを明らかにした． 
 
第 3 章 不純物添加したニオブ酸リチウムの格子定数解析による点欠陥形態の決定 
 2 章で明らかにした熱力学的に存在しうる点欠陥形態を基にして，不純物添加した LN の格子
定数変化から，不純物添加した LN の点欠陥形態を決定した．2 価の不純物 (Mg2+, Zn2+, Co2+) 
を添加した LN と 3 価の不純物 (Fe3+) を添加した LN の点欠陥形態は，構造 A：{[LiLi]1-5x-
jy[NbLi]x[MLi]y[VLi]4x+(j-1)y}[NbNb]O3. であることが明らかとなった．また，4 価の不純物 (Zr4+, 






第 4 章 ニオブ酸リチウムのキュリー温度と点欠陥 
 強誘電体におけるキュリー温度 (Tc) は，強誘電体が常誘電体へ転移し，自発分極や残留分極
を失う温度である．Tc は圧電定数とトレードオフの関係にあるため，Tc は圧電デバイスや焦電
デバイスを作製する際の重要な物性パラメーターである． 
 圧電体デバイスとして利用されている LN では，従来，組成 (Li/Nb 比や不純物濃度) 変化に
よって Tc が変化すると考えられてきた．本章では，LN の組成変化に伴い Tc を変化させる因子
の特定を点欠陥に着目して行った．その結果， LN の主要な点欠陥の一つである NbLiが Tcの変
化に大きな影響を及ぼすことを明らかにした． 
 




ターとなる Tc は還元熱処理することで上昇した．この時 Tc の変化量は，添加不純物元素の還
元に伴う格子定数の変化量と比例関係になることを示した． 
 



















熱力学的解析」と題し，全 6 章から構成されている。 
 










・ アンチサイト欠陥（NbLi）が LN の結晶サイトに存在する場合，不純物は，Li サイトあるいは，
Nb サイトのみに含有され，両サイトに含有されることは熱力学的に許されない。 
・ 2，3 価の不純物を添加すると LN の非線形光学応用の際問題となる光損傷を誘起する NbLi が減少
する。一方，4 価の不純物を添加すると NbLi が増加する。 
 第 4 章では，LN を圧電デバイスとして利用する際に重要な設計パラメーターとなるキュリー温度
が，従来考えられていた Li/Nb 比によるのではなく，NbLi 濃度に依存することを明らかにした。 
 第 5 章では，還元雰囲気下で Fe や Ce 等の酸化・還元エネルギーの小さい不純物を添加した LN を
熱処理すると，これらの不純物の価数が変化して酸素欠陥が形成しキュリー温度が変化することを明
らかにした。 
 第 6 章では，上記の手法は適用する材料に制限を持たないため，点欠陥形態が不明の不定比化合物
に広く応用でき，その結果，点欠陥形態の解明が様々な材料における特性の向上や，新規材料の創製
に役立つことが期待できることに言及している。 
 
 以上の研究成果は，自立して研究活動を行うに必要な高度の研究能力と学識を有することを示して
いる。したがって，小山千尋提出の博士論文は，博士（理学）の学位論文として合格と認める。 
 
 
 
 
 
 
 
